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RESUMEN

Se comenta sabre la importancia de los problemas de
contaminaci6n y su remediaci6n. Para el caso de las aguas
subterraneas se present a la ecuaci6n general con base en
la cual se construyen la gran diversidad de modelos
necesarios en esta clase de aplicaciones. Se analizan los
diversos procesos que tienen lugar en los sistemas
contaminados y se discute el estado actual de la
capacidad para modelarlos.



1. 

CONTAMINACION Y REMEDIACION

La vida contempranea, junto con su alta productividad, se ha

caracterizado par la elevadisima tasa par persona, de desperdicios

que se desechan; tanto asi, que los problemas de contaminacionasociadas, 

constituyen una de las mayores preocupaciones de nuestra

epoca. Aunque el interes par la investigacion y la adopcion de

medidas para resolverlos se inicio en los paises mas avanzados,

tambien en Mexico la necesidad de estudiarlos y corregirlos es ya

apremiante, y es previsible que con la entrada en vigor del Tratado

de Libre Comercio de Norteamerica, la atencion que reciba esta clase

problemas sera creciente.

En el caso de los Estados Unidos, investigaciones realizadas en

anos recientes [1], han puesto en evidencia que la contaminacion de

suelos y aguas esta sumamente extendida y que remediar esta

situacion requerira de cantidades impresionantes de dinero: la

estimacion considerada mas probable es de 750,000 millones de

dolares americanos, con cotas plausibles inferior y superior de

500,000 y 1,000,000, respectivamente. El interes y log recursos

disponibles para el estudio y ejecucion de medidas correctivas han

sido concomitantes: el objetivo principal de la Resource

Conservation and Recovery Act (RCRA) es la prevencion la

contaminacion futura, mientras que la de la Comprehensive

Enviromewntal Response, Compensation, and Liability Act (CERCLA 0Superfondo) 

, es limpiar los sitios contaminados ya existentes.

En consecuencia, el interes de log estudios de contaminacion no

se limita a su deteccion, evaluacion y prevision de su evolucion

futura, sino que ademas, incluye el desarrollo e investigacion de

metodos para limpiar y restaurar log sitios ya contaminados

('remediacion'[2]). En el caso de la contaminacion de las aguas

subterraneas, en terminos muy generales, el estudio de cualquier

caso especifico involucra tres aspectos. En primer lugar es

necesario determinar si ha habido una descarga de contaminacion al

sistema hidrologico subterraneo y en ese caso conocer sus

caracteristicas, incluyendo su distribucion en espacio y tiempo.

Despues, se deben estudiar log mecanismos de transporte y la

evolucion de su distribucion en el espacio, asi como sus

interacciones con el media circundante. El tercer aspecto a



considerar esta relacionado con la evaluacion de log efectos que ha

tenido y la prevision de log que puede tener, e incluye el estudio

de log grupos humanos expuestos.

En la Fig. 1, se resumen estas consideraciones. En general es

util distinguir entre fuentes contaminantes puntuales y distribuidas

(no puntuales). Frecuentemente lag industriales son puntuales, plies

se localizan en lag fabricas y sus vecindades; en cambia lag

asociadas alas actividades agricolas, son distribuidas y pueden

provenir de fertilizantes y pesticidas. La evaluacion de log dafios

producidos par la polucion, depende del usa a que se detine la zona

en estudio y de si hay grupos humanos expuestos. Si la preocupacion

es debida a esta ultima causa, log aspectos medicos y de salud

publica reciben la atencion principal; si el usa es agricola, serian

log agronomicos; etc.

Desde el punta de vista de la modelacion matematica y

computacional, un aspecto sumamente interesante -par su complejidad-

y que esta recibiendo gran atencion internacionalmente, es lamigracion. 

Cuando el contaminante ingresa al sistema subterraneo

desde la superficie -que es 10 mas comun, salvo si se trata de

contaminacion natural y no antropogenica- el estudio de su migracion

se inicia en la zona no saturada y se continua en la saturada.

Ademas, la amplisima variedad de sustancias que pueden originar esta

clase problemas, dan lugar a situaciones y procesos tambien muydiversos: 

sistemas multifasico, con varias componentes en Gada rase;

intercambios fisico-quimicos -con la matriz solida, particualrmente

porcesos de 'sorcion' (adsorcion y sus variantes) e intercambio

quimico entre lag diferentes componentes contenidas en log fluidos.

Par otra parte, para la aplicacion eficiente del metoda de

remediacion mas ampliamente utilizado, el de bombeo y tratamiento

(pump and treat), es necesario modelar matematicamente y en forma

repetida la migracion de log contaminantes, cuando el sistema

subterraneo que se intenta restaurar se gamete a bombeo. Para

realizar tal modelacion se deben conocer ampliamente lag propiedades

de log contaminantes y sus interacciones con el media en que seencuentra. 

Previamente han de establecerse lag ecuaciones

diferenciales que constituyen la base del modelo. La seleccion del

procedimiento de disefio, en general debe hacerse utilizando metodos



CONTAMINACION

I DESGARGA I I MIGRACI6N I. , > [~~~~~~~~~J

.DESCARGA

>CARACTERI2ACI6N DEL CONTAHINANTE

>FUENTES PUNTUALES

>FUENTES DISTRIBUIDAS

.MIGRACION

>TRANSPORTE EN LA ZONA NO SATURADA

>TRANSPORTE EN LA ZONA SATURADA

>PROCESOS QUtMICOS EN LOS FLUlDOS

>INTERACCI6N FISICO-QUtMICA CON LA MATRIZ

.EFECTO La evaluaci6n de dafios depende del usa.

>DETERMINACIGN DE LA TOXICIDAD

>ESTUDIOS DEMOGRAFICOS Y DE SALUD PUBLICA

>MONITOREO MEDICO

FIGURA 1



de optimizaci6n. Han recibido y continuan recibiendo especial

atenci6n las tecnicas numericas para el tratamiento eficiente de

frentes abruptos, asi como metodos orientados a sacar provecho del

superc6mputo y la computaci6n en paralelo.

2. SISTEMAS MULTIFAsICOS

A pesar de la gran diversidad de situaciones que es necesario

abordar en el tratamiento de problemas de contaminaci6n, y de sudiversidad, 

el marco general de referencia para la formulaci6n de

los modelos, po see gran sencillez y generalidad. Como ya se mencion6

los sistemas subterraneos de interes para estos fines estan

constituidos par varias rases, en cada una de las cuales puede hater

varias componentes.A. 

FASES Y COMPONENTES

Para formular el marco de referencia de los modelos mencionado

antes, es necesario, en primer lugar, aclarar los conceptos de

componente y rase. Las componentes son las diferentes clases de

materia que componen al sistema subterraneo. Desde el punta de vista

de la modelaci6n matematica de esos sistemas, la caracteristica

esencial de las rases es que: todas las componentes contenidas en lamisma 

rase se mueven con la misma velocidad de advecci6n (0

velocidad macrosc6pica).

B. PROCESOS BAsICOS

La migraci6n de contaminantes es resultado de los siguientes

procesos basicos:

-ADVEccr6N.- Es el proceso par el cual el contaminante es

transportado como si fuera montado en el fluido. La "velocidad

de adveccion" es la "velocidad macroscopica" de lag particulas

del fluido.



-INTERCAMBIOS ~ ~.- Deben distinguirse las siguientes

clases:

-DE LAS COMPONENTES CON EL EXTERIOR

-DE LAS COMPONENTES ENTRE SI

>EN LA MISKA FASE

>EN DIFERENTES FASES

C. BALANCE DE MASA

Los procesos que originan la migracion de los contamiantes, se

integran en los modelos predictivos par media de las ecuaciones de

balance de masa. Escribiendo ~~ para la masa par unidad de volumen yy~ 

para la velocidad de adveccion, de la componente ~, dichas

ecuaciones son [3,4]:

a aa a a"'t + IJ.C", y ) = IJ.! + g

Estas ecuaciones son la expresion matematica de que cuando una rase

esta en movimiento el cambia de masa de cualquier componente Ca)

contenida en ella, es debida a intercambio de masa con las demas

componentes -en la misma 0 en diferentes fases- y con el exterior

del sistema en estudio Cpertenece al exterior todo aquello que no

esta incluido en el modelo) y a procesos difusivos. Tal intercambio

de masa, par unidad de volumen y par unidad de tiempo, esta dado par

ga -que es positiva cuando la componente a recibe masa- y el flujo

difusivo de la componente a, par unidad de area y par unidad de
t " a

lempo, por! .

Frecuentemente en los modelos matematicos es necesario

considerar soluciones con discontinuidades de saIto. Tales

discontinuidades ocurren en superficies, llamadas choques, donde la

condicion de balance de masa tiene la expresion:

a a a a[01. (y -y ) -T ] .n = g'I' --r --r
IV

difusivos,

Aqui YL es la velocidad del choque y g~ es la masa que recibe la

componente a -par unidad de area del choque y tiempo- de las demas

componentes y del exterior.4. 

PROCESOS DIFUSIVOS

Los modelos mas amp1iamente uti1izados para 10s procesos

son los modelos de Fick. Para la difusi6n molecular da:



-~ D Uca. La dispersion mecanica esta fuertemente influida par la
m

velocidad advectiva de la rase corespondiente, 10 que provoca que el

modelo de Fick correspondiente sea marcadamente anisotropico, con

un flujo difusivo longitudinal en la direccion de la velocidad,

generalmente preponderante, dado par

-a IvalPro j.Uca
L -L

Y otro transversa; 1, en lag direcciones perpendiculares a la

velocidad de adveccion, dado par

-a IvalPro j.Uca
T -T

donde Proj y Proj , son lag proyecciones en la direccion de flujo y
L T

en el pIano transversal, respectivamente. Usualmente a >a, plies
L T

como ya se menciono, la dispersion mecanica es generalmente mayor en

la direccion del flujo que en lag direcciones transversales.5. 

INTERCAMBIOS DE MASA

De acuerdo con la clasificacion de log intercambios de masa

introducida previamente, se discuten a continuacion lag categoriascorrespondientes.A. 

CON EL EXTERIOR

Los tipos principales que es necesario considerar en log

modelos son estraccion de fluidos par media de pozos -cuando para

ellos se adoptan modelos distribuidos, en vez de incorporarlos a

traves de condiciones de frontera-, decaimiento radioactivo,

procesos de sorcion -estos procesos implican intercambios con el

exterior, porque solamente log fluidos se incorporan en log

modelos-, y algun otro tipo de intercambio quimico con la matriz.

B. ENTRE COMPONENTES DE LA MISKA rASE

Reacciones quimicas tales como oxidacion/reduccion, procesos

acido/base 0 sustitucion/hidrolisis (ver Tabla 1). Merece mencion

par su importancia en metodos de remediacion, la biodegradacion.C. 

ENTRE DIrERENTES rASES

Un proceso importante es el cambia de estado liquido/gas, que

esta gobernado par la ecuaci6n de estado del fluido de que se trate.

En las Tablas 1 a 3 se resume un estado del arte en materia de

conocimiento de los intercambios de masa de interes en problemas de

contaminaci6n, incluyendo intercambios entre diversas rases [5].



TABLA 1

NTERCAMB 0 DE MASA

DECAIMIENTO RADIOACTIVO

Rapidez = -AC

Estado actual: Bien establecido

REACCIONES QutMICAS

Oxidaci6n/reducci6n

0E = E + RTln+ +
N + R -) N + R ;

Estado actual: Bien establecido

Procesos acido/base

HA = H" + A ; = K
a

{H+}{A-}

Estado actual: Bien establecido

Precipitacion/disolucion

C+ + A- = CA (solido) {C+}{A-} = K,
50

Estado actual: La base de datos es incompleta

Comple.laci6n

{CL}C+ + L- = CL; = K
St

{C}{L-}
Estado actual: La base de datos es incompleta

Sustituci6n/hidr61isis

RX + N = RN + X {RN}{X} = K
{RX}{N} :

5u

Estado actual: La base de datos es incomvleta



TABLA 2

TRANSFERENCIAS 0 E F A S E

~61ido/Liquido

Solutos Organicos (Isotermas de Freundlich)

Estado actual: Los parametros de partici6n estan incompletos

+
{Cl}(C2 -X)Jones inorganicos K

ex {C2}(Ct-X)

Estado actual: Los parametros de partici6n estan incompletos

L.iquido/Liquido

[C] = K [C...
0

Estado actual: Los parametros de partici6n estan incompletos

1.iquido/gas

[C] = H[C]
9

Estado actual: Los parametros de partici6n estan incompletos

NOTAcrON:

S=densidad en la rase s6lida del scIuto sorbido; Kd=constante de

sorci6n; K =coeficiente de intercambio de iones;K.=coeficiente de
ex

distribuci6n de rase; [C]=concentraci6n del scIuto; [C] =concentraci6n
0

en la segunda rase liquida; [C] =concentraci6n de las especies
q

vlatiles en rase gas;{C+} y {C+}=actividades de dos cationes de
1 2

intercambio en soluci6n; (C -X) Y (C -X)= densidades de superficie de
1 2

dos cationes de intercambio;H=constante de Henry.



TABLA 3

SMOS C NETMECAN C 0 S

OXIDACI6NIREDUCCI6N

r
red

Estado actual: Pobremente entendido

PROCESOS ACIDO/BASE
Equilibrio instantaneo

r =

rn~f~ 

]ab

Estado actual: Bien establecido

PRECIPITACI6N

rc= kcAC 1 -Q/K
p p

Estado actual: Pobremente entendido

DISOLUCI6N

Estado actual: Bien comprendido: base de datos incompleta

COHPLEJACI6N

[C+] [L -]V= kr
com com

Estado actual: Bien comprendido: base de datos incompleta

SUSTITUCI6N/HIDR6LISIS

= k [RX]V;
T

[OH-
+

k~=kc[H ] + k + k,r
sub r H OH N

Estado actual: Bien comprendido: base de datos incompleta.
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